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x/ S＼x x/o＼ x
(Ⅰ) (ⅠⅠ)
- CH2 (a)
x.=-◎-cH2 (b'
図1.(Ia),(Ib),(ⅠIa),(ⅠIb)の図
一 ●
図2.(Ia)のコンフォーメーション変化
表1.(Ia),(Ib)のJab値 (cm'l)(Basis:4-31G)
(手法:UBLYP)
α(○) (Ia) (Ib)
0 -2902.5
15 -2785.6
30 -2453.6
45 -1938.5
60 -1251.0
75 -395.77
90 345.66
-2822.4
-2699.8
-2340.7
-1761.7
-993.7I
-157.36
306.84
-536-
